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最 先 端 の 超 大 規 模 集 積 回 路 を 構 成 す る 金 属 -酸 化 物 -半 導 体 （ Metal  Oxide 
Semiconductor; MOS）電界効果トランジスタ（ Field Effect Transistor; FET） 
技術では、 Si結晶のナノワイヤ（ Silicon Nanowire; SiNW）をチャネルに採用
するための研究が活発化している。また近年、SiNWが優れた熱電変換性能を示
すことが発見され、SiNWを用いたマイクロ熱電発電素子（ Micro Thermoelectric 
Generator; μ TEG）の開発も盛んに行われている。これら SiNWを用いた電子デ
バイスの性能を最大限に引き出すためには、電気抵抗が小さくエネルギー損失
の少ない電極をナノメートルの精度で形成する技術が必要となる。   
本論文の著者は、 Si結晶のナノワイヤ（ Silicon Nanowire; SiNW）の電極形
成技術、特にニッケル（ Ni）との固相反応で Si結晶を部分的にニッケルシリサ
イド（ NiSi）化させるプロセスに焦点を当て、その反応速度を実験および計算
機シミュレーションで詳しく調査した。また、本研究で開発した NiSi化プロセ
ス技術を応用して SiNWを用いたμ TEGを作製し、従来提案されているμ TEGとは
異なる方法で発電性能を向上できることを実証した。本論文はこれらの成果を
まとめたものであり、８章より構成されている。以下各章の概要を述べ、評価
を加える。  
第１章「 Introduction」では、本研究の背景と研究目的について述べている。
モノのインターネット（ Internet of Things; IoT）社会の実現に向けて、超
低消費電力デバイス技術とエネルギー・ハーベスティング技術の開発の必要性
を論じ、極微細 Siデバイスにおける金属シリサイドの重要性、ならびにμ TEG
の開発の意義を明確にしている。  
第２章「 Nickel silicidation of silicon nanowires covered with oxide 
film」では、SiNWの NiSi化速度を測定するために実施した一連の実験結果につ
いて論じている。電子線リソグラフィと反応性イオンエッチングで SiNWを形成
する際の熱履歴の違いにより、特に幅５０ナノメートル程度の SiNWで NiSi化速
度に顕著な違いが生じる。SiNW表面の熱酸化処理後に追加熱処理を行った試料
では、追加熱処理を行わない場合と比べて NiSi化速度が増加する。幅の細い
SiNWで差が顕在化したことから、著者は SiNWを被覆する SiO 2膜との界面近傍の
Ni拡散速度が変化している可能性を指摘している。Ni拡散速度が変化する原因
として、SiNW中の残留応力の違いを挙げているが、それを明らかにするためラ
マン分光計測による結晶構造評価の必要性を示し、次章に導いている。条件を
変えた多くの実験で NiSi化速度の違いを測定し、データに基づく客観的な推論
によって原因を絞っており、科学的に妥当なアプローチをとっている。  
第３章「 Raman spectroscopy analysis of silicon nanowires」では、紫外
顕微ラマン分光を用いて SiNW中の残留応力および格子乱れの程度を計測した
結果を論じている。第２章で論じられた熱履歴の異なる SiNW試料を比較し、
SiNW表面の熱酸化処理後に追加熱処理を行った試料では、追加熱処理を行なわ
ない場合と比べて圧縮応力が増加し、結晶品質が劣化していることを明らかに
した。第２章の NiSi化速度の比較測定の結果と合わせて、SiNW中の残留圧縮応
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力の増加、もしくは結晶乱れの増加が Ni拡散速度の増加を引き起こすと著者は
結論している。また、圧縮応力と結晶乱れのいずれが主要因かを特定するには
実験計測のみでは限界があり、計算機シミュレーションを用いた検討が必要で
あると結論し、次章に繋いでいる。顕微ラマン分光測定で、 SiNW形成時の熱履
歴の違いによる Si格子の質の違いが明確に示された結果は興味深く、NiSi化プ
ロセスの制御にとどまらず、SiNWを用いるデバイス作製プロセス一般に有益な
指針を示したと言える。  
第４章「 Molecular dynamics simulation of nickel diffusion」では、古
典分子動力学（ Molecular Dynamics; MD）計算を用いて、 Si結晶の質が格子間
Ni原子拡散速度に与える影響を調査した結果を論じている。まず、Si結晶を再
現する Stillinger-Weberポテンシャルに Ni原子のパラメータを新たに加え、Ni
原子の格子間拡散を再現する相互作用モデルを設計した。続いて、Si結晶に Ni
原子を侵入される計算機実験を実施し、Si結晶格子の質の変化に伴う Ni拡散速
度の変化を調査した。その結果、Ni原子の格子間拡散は圧縮歪みを帯びた Si結
晶中では抑制され、アモルファス化 Si中で顕著に促進されることが判明した。
SiO 2膜と Siの界面では Si側の結晶格子が顕著に歪むため、この界面付近の Si格
子の乱れの程度が、SiNW形成時の熱履歴に応じて変化していると考えれば、第
２章で論じた NiSi化反応速度の測定結果、および第３章で論じた顕微ラマン分
光測定の結果を矛盾なく説明できると結論している。直接観測が難しい NW中の
固相反応の素過程を、複数の実験計測と計算機シミュレーションを駆使して明
瞭に描き出しており、独自性が高い。  
第 ５ 章 「 Silicon nanowire thermoelectric generators with nickel 
silicide」では、上記の一連の研究を通じて確立した SiNWの NiSi化プロセス技
術を応用したμ TEGの開発について論じている。著者が提案するμ TEG構造は、
既存の相補型 MOS（ complementary MOS; CMOS）用プロセスで製造可能であり、
低コストで大量生産が可能である。電子線リソグラフィと反応性イオンエッチ
ングを用いて Silicon-on-Insulator（ SOI）基板に SiNW束を形成し、その熱電
特性を評価したところ、SiNWを短くするほどゼーベック係数が増加し、その結
果、SiNWの内部電気抵抗の抑制から期待される以上に発電量が増加することを
見出した。この結果は、提案するデバイス構造を微細化および高集積化するほ
ど単位面積あたりの発電密度が増えることを意味し、熱電デバイスにおいても
スケーリング則が成立することを実証したことは、産業応用上に極めて価値の
ある成果と言える。  
第６章「 Anomalous Seebeck coefficient of silicon nanowire covered with 
oxide film」では、第５章で論じたμ TEG の開発の過程で観測した、 SiNW の
異常なゼーベック係数について、その発現機構を調査した結果を論じている。
通常ｎ型半導体は負のゼーベック係数、 p 型半導体は正のゼーベック係数を
示すが、開発したμ TEG では、 n 型の SiNW を用いているにも関わらず逆の正  
のゼーベック係数を特定の温度領域で観測した。著者はこの原因を半導体デ
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バイス・シミュレータを用いて調査し、 SiNW 表面の捕獲電荷によって SiNW
内部にポテンシャル障壁が形成されると、これが伝導電子の流れを阻害し、
逆に正孔の流れが促進し、低温側電極から電子を引き込み逆向きの熱気電流
が生じることを見出した。このモデルによれば、SiNW 表面の捕獲電荷を抑制
することで本来の熱起電力が回復すると予想される。実際、著者は逆向きの
ゼーベック係数を示した n型 SiNW試料を水素ガス中での熱処理を実施して界
面欠陥を水素原子で終端したところ、本来の負のゼーベック係数が回復する
ことを確認した。SiNW を用いるμ TEG においても、従来の MOSFET 同様に界面
品質向上の必要性を明らかにしたことは、極めて重要な成果と言える。  
第７章「 Image force effect on nanowired metal/silicon interface」で
は、 NW 中の金属と Si のコンタクトにおける鏡像効果を電場解析シミュレー
ションで調査した結果を論じている。SiNW の中心軸付近では、鏡像効果によ
り金属近傍でショットキー障壁が低下するが、 SiNW の外周を覆う SiO 2 膜に
近づくと逆に障壁が高くなる傾向があることが判明した。様々な界面が隣接
するナノスケールの系における普遍的で基礎的な知見であり、今後のナノデ
バイスの設計に重要な指針を与えると考えられる。  
第８章「 Conclusion」では、本論文の成果をまとめている。  
以上を要約すると、本博士論文では、次世代のトランジスタや熱電素子の
材料として注目されている SiNW の NiSi 電極形成技術を、実験および計算科
学の手法で詳しく調査した。本研究により、絶縁膜界面付近の格子の乱れが
Ni 原子拡散を助長し、細い NW で NiSi 化反応速度が促進されることが明らか
にされた。さらに熱電現象においても絶縁膜との界面の質が影響することが
明らかされ、絶縁膜 -半導体界面の新たな重要性を示した研究として評価でき
る。よって本論文は、博士（工学）の学位論文として価値あるものと認める。  
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